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基于上海光源扫描透射犡射线显微术的
相干衍射成像模拟
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（中国科学院上海应用物理研究所，上海２０１２０４）

摘要　扫描透射Ｘ射线显微术（ＳＴＸＭ）是近年发展起来的基于第三代同步辐射光源的新型谱学显微技术。上海

光源已在覆盖大多数重要元素吸收边的２５０～２０００ｅＶ光子能量段实现了ＳＴＸＭ 技术。基于上海光源ＳＴＸＭ 实

验站装置模拟了一种新的成像方法：在充分利用原有装置基础上发展扫描相干衍射成像技术，不但可以有效提升

实验站的空间分辨能力，而且实现起来也相对简单。针对上海光源软Ｘ射线实验站特点，讨论了实现扫描相干衍

射成像的相干性条件，实验站各因素对成像分辨率的影响等，并针对具体的实验条件进行了模拟分析。模拟显示，

通过发展该项技术可有效提高特定样品的空间分辨能力。

关键词　Ｘ射线光学；空间分辨率；重叠关联迭代引擎算法；扫描透射Ｘ射线显微术装置
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１　引　　言

扫描透射 Ｘ射线显微术（ＳＴＸＭ）
［１］是近年在

第三代同步辐射光源上发展起来的一种新型Ｘ射

线显微术。与传统的显微术相比，ＳＴＸＭ 同时具有

谱学分辨和空间显微的功能。Ｘ射线相干衍射成像

（ＣＸＤＩ）是近些年来快速发展的另一种无透镜显微

方法［２］：当一束相干 Ｘ光照射到样品上，样品结构

对光波的波前调制，通过对探测这些光学信号并进

０４１８００１１
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行运算处理，就可以得到样品的结构信息。扫描相

干Ｘ射线衍射成像
［３］（ＳＸＤＭ）是将ＳＴＸＭ 技术与

ＣＸＤＩ技术相结合的一种新型成像实验方法。该方

法的显著优点在于可以进行大尺寸样品结构的高分

辨率显微成像，并且未来可能通过发展三维ＳＸＤＭ

技术［４］实现复杂材料和生物样品的三维元素谱学分

辨和空间分辨成像。

目前，上海光源首批建设线站已经实现了ＳＴＸＭ

功能并对用户开放。该实验站的谱学研究范围为

２５０～２０００ｅＶ，可以覆盖大多数重要元素的吸收边及

水窗，对生物体和材料研究具有重要价值［１］。由于当

前ＳＸＤＭ技术发展主要在硬Ｘ射线波段，而在软Ｘ

射线波段的研究却相对较少。于是在上海光源

ＳＴＸＭ实验站基础上发展软Ｘ射线ＳＸＤＭ 技术，

对技术本身和应用研究都有重要的意义。

上海光源电子发射度仅为３．９ｎｍｒａｄ，在软 Ｘ

射线波段具有良好的空间相干性和时间相干性［５］。

通过适当改进ＳＴＸＭ 实验站，在现有装置后添加

ＣＣＤ采集相干衍射数据，就可以发展软 Ｘ 射线

ＳＸＤＭ技术。本文基于上海光源软Ｘ射线谱学显

微实验站分析了实现ＳＸＤＭ的条件，实验站各因素

对扫描相干衍射重建的影响，并对特定条件下的重

建进行了分析。

图１ ＳＴＸＭ的工作原理图

Ｆｉｇ．１ ＳＴＸＭｐｒｉｎｃｉｐｌｅｉｌｌｕｓｔｒａｔｉｏｎ

２　基本装置原理及理论

２．１　上海光源犛犜犡犕装置及基本原理

ＳＴＸＭ是近年同步辐射装置上发展出的一种

新型成像技术，利用该技术可实现样品的二维形貌

成像和特定元素成像。上海光源ＳＴＸＭ 的工作原

理如图１所示。被测样品置于波带片（ｚｏｎｅｐｌａｔｅ）

的焦点处，探测器（ＣＣＤ／ＰＭＴｄｅｔｅｃｔｏｒ）放置在样品

后，通过探测样品在焦点平面处精细移动并测量其

透过光束的强度，从而实现样品的形态或谱学成像。

上海光源软Ｘ射线ＳＴＸＭ 装置的光子能量段涵盖

范围为２５０～２０００ｅＶ；在氩边附近的谱学分辨率超

过１００００；在光子能量为１８４０ｅＶ 且位移步长为

１５ｎｍ时空间分辨率可达到３０ｎｍ以下
［６］；且未来

可根据需求发展三维显微ＣＴ技术
［７］。

一般来说，ＳＴＸＭ技术的空间分辨能力受到聚

焦光斑大小（或者说波带片最外环宽度）的限制。要

实现更高的空间分辨能力就要对波带片的加工工艺

提出更为苛刻的要求，而这几乎是难以实现的。同

时，样品不一定能够保证完全处于焦点位置，也会影

响成像分辨率。然而，近年出现的ＳＸＤＭ 实验技术

却为进一步提高样品的空间分辨能力提出了一种新

的思路。ＳＸＤＭ实验技术的基本思想是：当入射的

Ｘ射线具有高度的相干性时，经过样品后的光波波

前发生调制。调制后Ｘ射线经过衍射叠加，会形成

衍射花样。利用ＣＣＤ采集衍射花样的强度分布，采

用重叠关联迭代引擎算法［８］进行重建就可以得到聚

焦或焦点附近处的样品结构信息。ＳＸＤＭ 相当于

将ＳＴＸＭ焦点处的样品结构信息进一步搜集处理，

从而达到更进一步提高分辨能力的目的。

２．２　重叠关联迭代引擎算法原理

Ｊ．Ｍ．Ｒｏｄｅｎｂｕｒｇ等
［８］在前人基础上不断发展

重叠关联迭代引擎算法，成为发展ＳＤＸＭ技术的基

础。原理如图２所示。探针扫描沿横向或纵向扫描

时每次位移的步长相同，且步长小于光斑的直径。

于是，光探针所在位置与已经扫描过的样品区域存

在重叠。该算法的核心思想是：若扫描时光探针扫

描区域存在重叠，那么样品所在重叠位置处的先验

信息可由上次迭代重建的结果给出；通过利用先验

信息迭代可保证下次重建过程的快速收敛。

图２ 重叠关联迭代引擎算法的基本原理

Ｆｉｇ．２ Ｂａｓｉｃｐｒｉｎｃｉｐｌｅｏｆｐｔｙｃｈｏｇｒａｐｈｉｃａｌｉｔｅｒａｔｉｖｅ

ｅｎｇｉｎｅａｌｇｏｒｉｔｈｍ

本文采用最新的扫描相干衍射成像算法［９］，算法

的流程结构如图３所示。设入射光的波函数为犗犼（狉），

样品对光波的调制函数为，其中狉为样品空间坐标，犚

为探针光斑相对样品位置，犼为重建时的迭代次数，犖

为控制迭代的变量，这样入射光波被样品调制后的

０４１８００１２



谭兴兴等：　基于上海光源扫描透射Ｘ射线显微术的相干衍射成像模拟

图３ 重叠关联迭代引擎算法的流程

Ｆｉｇ．３ Ｓｔｒｅａｍｏｆｐｔｙｃｈｏｇｒａｐｈｉｃａｌｉｔｅｒａｔｉｖｅｅｎｇｉｎｅａｌｇｏｒｉｔｈｍ

波函数表达式为：ψ犼（狉）＝犗（狉）犼犘（狉－犚）犼。

将犗犼（狉），附初值并在迭代算法进行运算。在

新一轮迭代开始前，对入射光的波前表达式和样品

调制函数的表达式修改为

犗犼＋１（狉）＝犗犼（狉）＋α
犘
犼 （狉－犚）

犘犼（狉－犚）
２
ｍａｘ

×

［′ψ犼（狉）－ψ犼（狉）］， （１）

犘犼＋１（狉－犚）＝犘犼（狉－犚）＋β
犗
犼 （狉＋犚）

犗犼（狉＋犚）
２
ｍａｘ

×

［′ψ犼（狉）－ψ犼（狉）］， （２）

式中令α＝１，β＝１。可以看出，每经过新一轮的迭代，

正确的样品结构信息在光斑处得到加强；同时，入射

到样品上的光斑信息也得到了结构信息的校正。

３　上海光源软Ｘ射线ＳＸＤＭ方法

虽然ＳＸＤＭ 有诸多优点，但也存在不少困难。

首先，ＳＸＤＭ对光源的时间和空间相干性要求很高。

此外，ＳＸＤＭ的算法求解要求较高，直到近些年才发

展出针对扫描式的相干衍射成像算法，需要结合具体

情况分析算法的性能。目前，国外的ＳＸＤＭ技术研

究主要集中在硬Ｘ射线波段，而针对软 Ｘ射线的

ＳＸＤＭ技术却少有报道。上海光源针对软Ｘ射线的

ＳＸＤＭ实验技术进行了相应的研究和探索。

３．１　相干性分析

上海光源储存环能量３．５ＧｅＶ，电子束发射度

为３．９ｎｍｒａｄ，是典型的第三代同步辐射光源。当

储存环电子束流强度为３００ｍＡ时，水平方向及垂

直方向的辐射源尺寸和发散角分别为Σ狓＝１５８μｍ，

Σ狔＝９．９μｍ，′Σ狓＝３３μｒａｄ，′Σ狔＝３３μｒａｄ。软Ｘ射线

谱学显微线站采用波荡器作为插入件，其中波荡器

的磁极长度为１０ｍ。因此可计算波荡器在不同波

长时的光源点大小及发散角大小。以波长１ｎｍ的

软Ｘ光为例，从波荡器出来的同步辐射光水平及垂直

方向上的光源尺寸和发散角分别为Σ狓＝１５８．２μｍ，

Σ狔＝１２．７１μｍ，′Σ狓＝３４．４８μｒａｄ，′Σ狔＝１０．７５μｒａｄ。由

空间相干性的计算关系２πΣ狉′Σ狉＝λ／２可知
［１０］，软Ｘ

光在垂直方向上完全满足相干条件。同时，通过控制

出射狭缝的宽度可以获得水平方向满足相干条件的

光子。

实验站的高能量分辨率还可以保证光波的单色

性。相干衍射成像时间相干性需要满足λΔλ＝犱ＯＡ／

犱
［１１］；其中λ为波长，犱ＯＡ为光探针尺寸，犱为分辨率

极限。上海光源软Ｘ射线谱学显微线站的λΔλ典

型范围为２０００～１００００
［６］，若光探针尺寸为３０ｎｍ，

则犱＝０．０１５ｎｍ。在进行数值模拟时我们确定模拟

的最小分辨单位为１ｎｍ，可暂不考虑光源相干性对

扫描相干衍射成像质量的影响［１２］。

３．２　数值模拟分析

模拟扫描相干衍射成像时，探针按特定步长扫

描样品且在各位置停留时间相同。将探针在各位置

对应的衍射强度数值代入算法进行运算，得到重建

结果。模拟部分首先考虑各因素对算法重建的影

响，然后对特定条件下的样品重建图像进行分析。

３．２．１　模拟参数

上海光源软Ｘ射线谱学显微光束线站已经实

现３０ｎｍ的空间分辨率，根据波带片聚焦的性质，

焦点处的光斑可认为是球面波。实验中样品不能完

全保证位于焦点处，将入射到样品上的光斑取做直

径为５０ｎｍ的光斑进行模拟。根据上海光源实验站

条件，确定扫描样品移动的步长犱＝１５ｎｍ。模拟选

用ＣＣＤ像素阵列为１３４０ｐｉｘｅｌ×１３００ｐｉｘｅｌ（即ＣＣＤ

尺寸为２６．８ｍｍ×２６ｍｍ），其中每个像素的大小为

２０μｍ×２０μｍ，衍射光强最大值在ＣＣＤ中心附近。

对实验数据进行预处理，将ＣＣＤ上的像素点进行间

隔采样，选择采样数目为２５６×２５６，并令光强的最大

值对应采样中心。同时，选取入射光斑波长为１ｎｍ

（光子能量为１２４０ｅＶ），ＣＣＤ 到 样品 的距离 为

２．０５ｃｍ。此时，可根据快速傅里叶变换关系确定模

拟的理论最小分辨单位为１ｎｍ
［１３］。
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３．２．２　非理想因素对算法重建的影响

在相干衍射成像中会有一些受到其它非理想因

素的影响［１４］，这些因素与具体的实验环境，样品状

况相关。模拟部分考虑了光斑分布偏差、ＣＣＤ噪声

以及探针扫描移动时的位移误差对相干衍射重建的

影响。对于样品，我们仅认为产生光波的振幅调制，

不产生相位调制。

扫描相干衍射求解中往往需要知道入射光斑的

波前，也就是光探针函数。与硬Ｘ射线聚焦情况不

同，由于软Ｘ射线波带片聚焦后光斑极小，所以精

确求解聚焦光斑处的波前存在一定难度。针对该问

题，可首先根据ＳＴＸＭ 的空间分辨率（波带片最外

环宽度）确定光斑尺寸的大致情况，然后利用理想光

斑取 代 实 验 中 的 真 实 光 斑 迭 代 输 入 Ｊ．Ｍ．

Ｒｏｄｅｎｂｕｒｇ等
［８］提出的最新算法进行求解。使用该

方法进行求解时，需要考虑迭代输入的理想光斑和

真实光斑的分布偏差对重建结果的影响。为便于分

析，可通过在理论计算的光斑区域加入高斯分布噪

声来表征实验中的光斑分布，模拟不同偏差情况下

重建的效果。

此外，在实验过程中ＣＣＤ采集数据存在着噪

声。噪声的存在主要有两方面原因：１）光源相干性

的影响，非相干光会在ＣＣＤ中产生杂散信号
［１５］；２）

ＣＣＤ自身的热背景噪声。对于第一种情况我们在

前面进行了相干性分析，暂不考虑该因素对重建的

影响。对于第二种情况，可假设ＣＣＤ上的随机噪声

是高斯分布的，分析该噪声对重建的影响。另外，样

品在移动时会存在一定的误差。这种误差主要是压

电陶瓷的控制误差引起的。此时，ＣＣＤ采集数据不

能严格保证１５ｎｍ步长的实验条件，需要考虑这种

偏差时对重建的影响。

图４是针对以上３种情况进行测试的结果。在

进行重建的时候，进行了３轮重建过程，每轮进行了

５次迭代运算。为了说明重建效果的一般性，采用

了国际标准测试图作为被测样品［如图４（ａ）所示］。

同时，样品重建效果可用重建区域内与原图的灰度

均方差（ＭＳＥ）予以表示。ＭＳＥ表征重建图像与原

图的接近程度，ＭＳＥ越大，失真就越大。

图４ 各因素对重建图像的影响

Ｆｉｇ．４ Ｉｎｆｌｕｅｎｃｅｏｆｔｈｅｖａｒｉｏｕｓｆａｃｔｏｒｓｏｎｉｍａｇｅｃｏｎｓｔｒｕｃｔｉｏｎ

　　图４（ｂ）是光斑信息偏差对 ＭＳＥ重建影响的测

试结果。实验中光斑相对理论光斑的偏差用相对偏

差率（ＤＲ）来表示。定义相对偏差率为理论光斑与

实验光斑偏差的绝对值相对于理论光斑绝对值的比

率。可以看到，随着理论光斑与实验光斑的偏差增

大，重建图像的 ＭＳＥ也随之增大即图像效果越来

越差，理论与实验中光斑信息的偏差ＤＲ相对于重

建图像的 ＭＳＥ接近于线性。同时可以注意到，相

对于理论光斑与实验光斑的偏差，重建样品图像的

ＭＳＥ相对较小。这是由于算法本身保证光斑信息

不断修正，从而保证了样品图像重建质量。

图４（ｃ）是样品位移偏差对 ＭＳＥ重建影响的测
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试结果。样品移动时候的误差可用标准偏差予以表

示。分别测试样品位移误差在０～２．５ｎｍ情况下

重建图像的 ＭＳＥ。可以看出随着位移偏差的增大，

重建图像的质量在下降，且位移的标准偏差与重建

图像的 ＭＳＥ呈线性关系。图４（ｄ）是ＣＣＤ噪声对

ＭＳＥ重建影响的测试结果。在不考虑非相干光的

影响时，ＣＣＤ噪声的来源主要是热噪声，可采用随

机分布的高斯噪声进行模拟。图中的横坐标为噪声

功率相对于ＣＣＤ采集信号功率的比值（ＮＳＲ），分别

测试了在噪声功率占信号功率０～３０％时重建图像

的 ＭＳＥ。可以看出随着ＣＣＤ噪声功率相对于信号

功率的增加，重建图像的质量在下降。

从以上的分析测试来看，以上３种因素分别与

图像重建质量存在负相关关系。即随着这些因素增

加，图像重建质量会变差。同时，由于这３个因素是

互不相关的，因此在其中两个保持不变的情况下增

加另外一个会引起重建图像质量的下降。于是，可

以在确定的光斑偏差，样品移动误差，以及ＣＣＤ噪

声情况下考察某个样品的重建效果。若重建后的图

像能达到一定的空间分辨率，则在更为苛刻的条件

下能实现不低于以上条件重建的空间分辨率。

３．２．３　重建分辨能力分析

为分析扫描相干衍射重建后的效果，选用一个

特定的样品进行数值模拟分析［如图５（ａ）所示］。

该样品仅对光振幅产生调制，对光相位不产生影响，

其中白色部分对光的振幅透射率为０．７，灰色部分

对光的振幅透射率为０．４。模拟时，选取理论光斑

与实验光斑的偏差ＤＲ为０．５１９，样品移动的位移

标准差为１ｎｍ，ＣＣＤ上的噪声功率相对信号功率

为４．２５８。

图５ 针对特定样品的扫描相干衍射成像模拟结果

Ｆｉｇ．５ ＳｉｍｕｌａｔｉｏｎｒｅｓｕｌｔｏｆＳＸＤＭｂａｓｅｄｏｎｓｐｅｃｉｆｉｃｓａｍｐｌｅ

　　图５（ｂ）为重建后的样品图像，可以看到重建区

域与原图相比分辨率有所下降，但是仍然能够清晰

地看到其中的细节信息。图５（ｃ）是从重建图中犃，

犅两点之间连线处取出的强度分布。从图５（ｃ）宽

１７ｎｍ黑方框内可以看到有５个尖峰。这对应了图

５（ｂ）中的５条白色条纹。因此，可以估算出条纹的

宽度约为３～５ｎｍ。然而，重建后的强度分布相对

于真实强度分布存在一定误差，强度的重建后的范

围为０．４～０．９。

图５（ｄ）是模拟中的实验光斑，图５（ｅ）为进行迭

代输入的理论光斑，图５（ｆ）为重建后的光斑形状。

从三个光斑图的对比可以看出，实验光斑与理论光

斑还是有很大差别的。经过迭代运算后，理论光斑

得到了一定程度的修正。重建光斑与实验光斑从图

中看来有一定的漂移，但这并不受影响。当重建图

位置相对于样品图像存在漂移时，对应的光斑图像

也会存在漂移。整体来看，重建后的光斑和实验光

斑形状还是十分接近的。
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４　结　　论

进行了软Ｘ射线扫描相干衍射成像的数字模

拟，为上海光源发展扫描相干衍射提供相应的实验

理论支持。通过对上海光源ＳＴＸＭ 实验站相干性

及装置特点的分析，说明了实现软Ｘ射线ＳＸＤＭ的

技术可能。数值模拟考虑了理想光斑偏差，样品位

移误差以及ＣＣＤ噪声的影响。模拟显示：特定条件

下上海光源软Ｘ射线谱学显微实验站采用ＳＤＸＭ

方法可以得到更高的样品空间分辨率，理想样品在

一定条件下空间分辨率可达到３～５ｎｍ。该方法不

仅使样品结构得到了重建，而且入射光斑也得到了

一定程度的恢复。然而，由于光斑分布偏差，样品位

移偏差以及ＣＣＤ噪声等因素影响，重建样品调制光

振幅准确率还有待进一步提升。未来将对扫描相干

衍射实验，元素分辨成像展开更进一步的研究和讨

论，从而为纳米级的三维元素谱学分辨和空间分辨

成像方法打下基础。
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